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По мере совершенствования технологического процесса изготовления сверхбольших интегральных схем растет потребность в прецизионном контроле поверхности обрабатываемых материалов, поэтому разработка технологии атомно-слоевого травления (atomic layer etching, ALE) вызывает значительный интерес. Циклы ALE обычно содержат две стадии (модификацию поверхности материала и удаление модифицированного слоя) и многократно повторяются. Разработанный в НИИЯФ МГУ «рецепт» ALE диоксида кремния SiO2 во фторуглеродной C4F8/Ar плазме [2] отличает высокая воспроизводимость циклов благодаря наличию дополнительной третьей стадии в плазме O2/Ar, на которой происходит очистка поверхности материала. Для дальнейшей оптимизации этого «рецепта» важно детальное понимание механизмов воздействия радикалов и ионов плазмы на CFx‑пленку, образующуюся на поверхности при травлении, и на сам материал.
В работе представлены результаты моделирования методом DFT элементарных процессов, протекающих при ALE SiO2. Показано, что CFx-пленка выступает в качестве источника радикалов CFx, способных проникать в приповерхностные слои материала и вызывать в них последовательные разрывы Si−O связей вплоть до появления летучих продуктов. Обсуждены механизмы удаления остатков дефторированной CFx‑пленки под действием плазмы O2/Ar на третьей стадии ALE. 
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